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中国南海软珊瑚 Sinula ria dissecta 的化学成分研究
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(1. 卫生部北京医院 药学部 ,北京 100730 ; 2. 北京大学 医学部 天然药物及仿生药物国家重点实验室 ,北京 100083 ;

3. 北京师范大学 分析测试中心 ,北京 100875 ; 4.沈阳药科大学 中药学院 ,辽宁 沈阳 110016)

摘　要 :目的 研究中国南海软珊瑚 S inularia dissecta的化学成分。方法 运用色谱方法进行化学成分的分离
和纯化 ,运用现代波谱技术鉴定各化学成分的结构 ,并用 MTT法和 SRB法测定部分化学成分对 6种肿瘤细
胞株的细胞毒活性。结果与结论 共分离鉴定了 11个化学成分 ,分别为 : (1 S ,4 R ,2 E ,7 E ,11 E)2西松烷22 ,7 ,

112三烯242醇 (1)、(1 S ,2 E ,4 E ,7 E ,11 E)2西松烷22 ,4 ,7 ,112四烯 (2)、(1 R ,3 S , 4 S ,7 E ,11 E)23 ,42环氧西松烷
27 ,11 ,152三烯 (3)、4α2甲基2麦角甾2242烯23β2醇 (4)、26 2甲基2麦角甾252烯23β2醇 (5)、麦角甾25 ,242二烯23β2醇
(6)、胆甾252烯23β2醇 (7)、鲨肝醇 (8)、对羟基苯甲醛 (9)、尿嘧啶 (10)、胸腺嘧啶脱氧核苷 (11)。化合物 1 对
PC23MIE8人前列腺癌细胞的 IC50为 2154μg·mL - 1。所有化合物都是首次从该种软珊瑚中分离得到。通过
2D2NMR首次对化合物 1和 4进行了全归属 ,并论证了其立体构型。
关键词 :软珊瑚 ; S inularia dissecta ;化学成分 ;西松烷 ;细胞毒活性
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Chemical constituents from sof t coral Sinula ria dissecta

in south China sea

J IN Peng2fei1 ,2 ,L IN Wen2han2 ,DEN G Zhi2wei3 ,PEI Yue2hu4 ,SUN Chun2hua1 ,Hu Xin1
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2 . S tate Key L aboratories of N at ural and B iom i metic D rugs , Peki ng U nivesity , Beiji ng 100083 , Chi na ;
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Abstract :Aim To investigate the chemical constituents of soft coral S i nularia dissecta collected in south

China sea. Methods The constituents were isolated and purified by repeated chromatography methods and

their st ructures were identified by physicochemical properties and spectral analysis. Some constituents were

tested against a panel of six human tumor cell lines by M TT or SRB methods. Results and conclusion

Eleven compounds were isolated and the st ructures were identified as (1 S ,4 R ,2 E ,7 E ,11 E)2cembran22 ,

7 ,112t rine242ol (1) , (1 S ,2 E ,4 E , 7 E , 11 E)2cembran22 ,4 ,7 ,112tet rene (2) , (1 R , 3 S , 4 S , 7 E , 11 E)23 ,

42epoxycembran27 ,11 ,152t riene (3) ,4α2methylergost2242en23β2ol (4) ,262methylergost252en23β2ol (5) ,er2
gost25 ,242dien23β2ol (6) ,cholest252en23β2ol (7) ,batylalcohol (8) ,42hydroxybenzaldehyde (9) ,uracil (10)

and thymidine (11) . Compound 1 showed cytotoxic activities against PC23M IE8 human prostate cancer cell

with IC50 2154μg·mL - 1 . All compounds were firstly isolated from soft coral S i nularia dissecta and the full

assignments of compounds 1 and 4 were reported.
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　　软珊瑚 Sinularia dissecta广泛分布于热带和

亚热带海域 ,文献报道其化学成分的结构类型包括

多羟基甾醇、西松烷类二萜、Africane型倍半萜以及

丙氨酸甲酯衍生物等[1 - 15 ]。其中多羟基甾醇中的

C218位氧化的甾体成分是自然界中一类极为罕见

的结构 ,只在该种软珊瑚和同属的 S . abrupta种软

珊瑚中发现过。其中的 sinulabosterol 及其类似物

具有很强的抑制免疫球蛋白 E诱导的大鼠腹膜肥

大细胞组胺释放的活性[16 ] ,是一类很有前途的抗

过敏候选药物。作者首次对采自中国南海海域的

Sinularia dissecta种软珊瑚进行了系统的化学成分

研究。文献[17 ]报道了 6个新颖的多羟基甾醇类

成分的分离和鉴定 ,该文将阐述其他成分的分离鉴

定和体外活性。

1　实验部分

熔点用 XT4A型显微熔点测定仪测定 ,温度未

校正 ;比旋光用 WZZ - 15 自动旋光仪测定 ;质谱
(EIMS)用 AEI - MS - 50 型质谱仪测定 ;NMR用

Bruker Avance 500型波谱仪测定 (用 TMS或氘代试

剂残留峰作内标)。L GJ 015 - II冷冻干燥机为军事

医学科学院实验仪器厂产品 ;离心机为 Becmann公

司产品 ;色谱用硅胶(50～71μm)及薄层硅胶为青岛

海洋化工厂产品 ;Sephadex LH220为 Merck公司产

品。显色剂为 0101 mol·L - 1的硫酸乙醇溶液 ;其他

常规试剂均为北京化工二厂分析纯试剂。

软珊瑚 S i nularia dissecta 于 2003 年 6 月采

自中国南海三亚海域 ,标本存放于北京大学医学

部天然药物及仿生药物国家重点实验室海洋组 ,

编号 HSE215。种名由荷兰阿姆斯特丹大学鉴定。

111　提取分离

样品采集后直接浸泡于体积分数 95 %的乙

醇溶液中 ,切碎匀浆后过滤 ,滤液减压浓缩后得乙

醇层。滤渣用工业甲醇动态提取 3次 ,过滤 ,合并

滤液 ,减压浓缩得甲醇层。再将乙醇提取物和甲

醇提取物合并 ,用甲醇溶解脱盐 3 次 ,减压浓缩 ,

得总浸膏918 g。

总浸膏在水2乙酸乙酯 (体积比 1∶1) 间分配 3

次 ,过滤 ,乙酸乙酯提取物合并后得有机层
(417 g) ,水层减压浓缩后得残渣0112 kg (干重)。

有机层过硅胶柱 (50～71μm) ,氯仿2甲醇梯度洗
脱 ,得 5 个组分 ,极性由低到高分别为 Fr. A

( 1160 g )、Fr. B ( 0154 g )、Fr. C ( 0133 g )、

Fr. D(0149 g)、Fr. E(1140 g)。对各部分利用各种

色谱手段进行系统分离。

Fr. A (1160 g)用氯仿溶解 ,过滤 ,滤液减压浓

缩 ,上 Sephadex L H220 柱 ,甲醇洗脱 ,分成 3 部

分。第 2部分再经硅胶 H色谱分离 (40μm) ,石

油醚2乙酸乙酯梯度洗脱得 Fr. A21 ( 0190 g) 和

Fr. A22(0118 g) 。Fr. A21 (0190 g)部分极性非常

低 ,反复使用硅胶 H分离 (40μm) ,以石油醚、正

己烷等低极性溶液洗脱 ,得到化合物 2 (15 mg) 、3
(516 mg) 。Fr. A22 (0118 g)部分反复使用硅胶 H

(40μm)分离 ,用石油醚2乙酸乙酯、石油醚2氯仿、
乙醚2乙酸乙酯等系统洗脱 ,分别得化合物 1

(14 mg ) 、4 ( 25 mg ) 、5 ( 6 mg ) 、6 ( 17 mg ) 、7
(40 mg) 、8 (300 mg)和 9 (150 mg) 。

Fr. E(1140 g)用甲醇溶解 ,过滤 ,滤液减压浓

缩 ,上 Sephadex L H220 柱 ,用甲醇2水 (体积比

6∶4)洗脱 ,分成 5部分 ,第 2部分在 TLC板上 ,于

254 nm紫外灯下可见暗斑 ,硅胶柱色谱分离 (50

～71μm) ,乙酸乙酯2甲醇 (体积比 10∶1)洗脱 ,得

化合物 10 (7 mg)和 11 (3 mg) 。

Figure 1　The structures of compounds 1 - 5
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112　体外细胞毒活性筛选

M TT法 :药物与细胞接触48 h后 ,每孔加入

5 mg·mL - 1 M TT 20μL ,于37 ℃、体积分数 5 %

的 CO2中继续培养4 h。快翻法除去上清液 ,每

孔加入 DMSO 100μL ,微型振荡器震荡10 min ,

用酶标仪在570 nm波长下测量每孔的 A 值 ,按下

列公式计算抑制率 :

抑制率 = 1 - (对照孔平均 A 值 - 加药孔平

均 A 值) ÷对照孔平均 A 值×100 %

SRB法 :药物与细胞接触48 h后 ,每孔加入

4 ℃预冷的018 g·mL - 1 TCA 溶液50μL ,静置片

刻 ,将 96孔板移入4 ℃冰箱放置1 h。取出 ,用去离

子水冲洗培养板 5次 ,自然干燥至无湿痕 ,每孔再

加50μL 4 mg·mL - 1 SRB(以10 mg·mL - 1醋酸溶液

配制)反应30 min ,以10 mg·mL - 1醋酸溶液冲洗 5

次 ,自然干燥至无湿痕。最后每孔加入 Tri 缓冲液
(pH 10) 100μL ,微型振荡器震荡10 min ,用酶标仪

在最适合波长490 nm下测量每孔的 A 值。

实验所用 6 种肿瘤细胞株 : HL260 人白血病

细胞 ( M TT 法 ) 、PC23M IE8 人前列腺癌细胞
(SRB法) 、B GC2823人胃癌细胞 ( SRB法) 、MDA2
MB2435人乳腺癌细胞 ( M TT法) 、Bel27402 人肝

癌细胞 (SRB法)和 Hela人宫颈癌细胞 (SRB法) 。

作者采用上述 6种肿瘤细胞株对化合物 1～

5进行了细胞毒活性的筛选。

113　结构鉴定

化合物 1 :无色油状物 ,易溶于氯仿 ,Liber2
mann反应呈红色 , [α]20

D = + 78°( c = 0122 ,

CHCl3) 。EI2MS m / z ( %) : 290 [ M ] + ( 4 ) 、272

(10) 、257 (7) 、244 (8) 、229 (17) 、81 (15) 、67 (26) 、

54(23) 、43 (100) 。1 H2NMR (500 MHz ,CDCl3)δ:

1155 ( 1H , m , H21 ) 、5122 ( 1H , dd , J = 910 ,

1515 Hz ,H22) 、5150 (1H , d , J = 1515 Hz , H23) 、

1152 ( 1H , m , H25a) 、1182 ( 1H , m , H25b) 、2119

(2H , m , H26) 、5115 (1H , dd , J = 710 , 715 Hz , H2
7) 、2103 (2H , m , H29) 、2101 (2H , m , H210) 、4197

(1H , t , J = 410 Hz , H211) 、1196 ( 2H , m , H213) 、

1154 (1H , m , H214a) 、1123 (1H , m , H214b) 、1145

(1H , m , H215) 、0174 (3H , d , J = 710 Hz , H216) 、

0178 (3H , d , J = 710 Hz , H217) 、1122 (3H , s , H2
18) 、1153 (3H ,s , H219) 、1146 (3H ,s , H220) 。13 C2
NMR ( CDCl3 )δ: 4615 ( d , C21) 、12714 ( d , C22) 、

13912 (s , C23) 、7412 ( s , C24) 、4414 ( t , C25) 、2319

(t ,C26) 、12812 ( d ,C27) 、13313 ( s ,C28) 、3914 ( t ,

C29) 、2411 (t ,C210) 、12512 (d ,C211) 、13310 (s ,C2

12) 、3713 ( t , C213) 、2813 ( t , C214) 、3314 ( d , C2
15) 、1919 ( q , C216) 、2013 ( q , C217) 、2917 ( q , C2
18) 、1515 (q ,C219) 、1512 (q ,C220) 。以上理化性

质及波谱数据与文献 [ 18 - 19 ]对照一致 ,故鉴定

化合物 1为 (1 S , 4 R , 2 E , 7 E , 11 E)2西松烷22 ,7 ,

112三烯242醇。
化合物 2 :无色油状物 ,易溶于氯仿 ,Liber2

mann 反应呈红色 , [α]20
D = + 240°( c = 0145 ,

CHCl3) 。EI2MS m / z ( %) : 272 [ M ] + ( 6 ) 、205

(16) 、167 ( 35) 、149 ( 65) 、107 ( 74) 、95 ( 73) 、81

(100) 、69 (60) 、43 (62) 。1 H2NMR (500 MHz ,CD2
Cl3)δ: 1165 (1H , m , H21) 、5129 (1H , dd , J = 910 ,

1510 Hz ,H22) 、6108 (1H , d , J = 1510 Hz , H23) 、

5155 (1H ,m ,H25) 、3108 (1H ,m ,H26a) 、2143 (1H ,

m ,H26b) 、5120 ( 1H , dd , J = 115 , 615 Hz , H27) 、

2125 ( 1H , m , H29a) 、2103 ( 1H , m , H29b) 、2132

(1H ,m , H210a) 、1152 (1H ,m , H210b) 、4190 (1H ,

dd ,J = 615 ,115 Hz , H211) 、2102 (2H , m , H213) 、

1170 (1H , m , H214a) 、1120 (1H , m , H214b) 、1150

(1H , m , H215) 、0186 (3H , d , J = 710 Hz , H216) 、

0184( 3H , d , J = 710 Hz , H217) 、1182 ( 3H , s , H2
18) 、1162 (3H ,s , H219) 、1153 (3H ,s , H220) 。13 C2
NMR ( CDCl3 )δ: 4816 ( d , C21) 、13115 ( d , C22) 、

13017 ( d , C23) 、13516 ( s , C24) 、12517 ( t , C25) 、

2616(t ,C26) 、12618 (d ,C27) 、13117 (s ,C28) 、3913

(t ,C29) 、2319 (t ,C210) 、12611 (d ,C211) 、13310 (s ,

C212) 、3713 ( t , C213) 、2811 ( t , C214) 、3312 ( d , C2
15) 、20131 (q ,C216) 、20134 (q ,C217) 、20131 (q ,C2
18) 、1417 (q ,C219) 、1417 (q ,C220) 。以上理化性

质及波谱数据与文献 [ 19 - 20 ]对照一致 ,故鉴定

化合物 2为 (1 S , 2 E , 4 E , 7 E , 11 E)2西松烷22 ,4 ,

7 ,112四烯。
化合物 3 :无色油状物 ,易溶于氯仿 ,Liber2

mann反应呈红色 , [α]20
D = + 46°( c = 0180 ,

CHCl3) 。EI2MS m/ z ( %) : 288 [ M ] + (10) 、262

(8) 、236 (14) 、211 (9) 、109 (25) 、97 (45) 、83 (55) 、

69 (66) 、57 (100) 、43 (99) 。1 H2NMR (500 MHz ,

CDCl3)δ: 2187 ( 1H , d , J = 1015 , 315 Hz , H23) 、

5112 (1H ,m ,H27) 、5113 (1H ,m ,H211) 、4171 (1H ,

s ,H216a) 、4167 ( 1H , s , H216b) 。13 C2NMR ( CD2
Cl3)δ:4017 ( d ,C21) 、3410 ( t ,C22) 、6110 ( d ,C23) 、

6318 (s , C24) 、4010 ( t , C25) 、2411 ( t , C26) 、12417

(d ,C27) 、13610 ( s ,C28) 、3817 ( t ,C29) 、2418 ( t ,C2
10) 、12413 ( d , C211) 、13317 ( s , C212) 、3511 ( t , C2

1 13) 、3011 (t ,C214) 、14910 (s ,C215) 、11111 (t ,C2
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16) 、1819 ( q , C217) 、1612 ( q , C218) 、1714 ( q , C2
19) 、1716 (q ,C220) 。以上理化性质及波谱数据与

文献[ 19 ]对照一致 ,故鉴定化合物 3为 (1 R , 3 S ,

4 S ,7 E ,11 E)23 ,42环氧西松烷27 ,11 ,152三烯。
　　化合物 4 :白色粉末 ,易溶于氯仿 ,Libermann

反应呈紫色 , [α]20
D = + 25°( c = 0112 , CHCl3 ) 。

FAB2MS m / z ( %) : 415 [ M + H ] +、397 [ M -

OH] +。1 H2NMR (500 MHz ,CDCl3)δ: 1170 (1H ,

m , H21a) 、0196 ( 1H , m , H21b) 、1150 ( 1H , m , H2
2a) 、1181 (1H ,m , H22b) 、3100 (1H ,ddd , J = 610 ,

510 ,1010 Hz ,H23) 、1129 (1H ,m ,H24) 、0170 (1H ,

m ,H25) 、1177 (1H ,m ,H26a) 、1179 (1H ,m ,H26b) 、

1142 ( 1H , m , H27a) 、1145 ( 1H , m , H27b) 、1146

(1H ,m ,H28) 、0164 (1H ,m ,H29) 、1160 (1H ,m , H2
11a) 、1155 (1H ,m , H211b) 、2137 (1H ,m , H212a) 、

2134 ( 1H , m , H212b) 、1103 ( 1H , m , H214) 、1136

(1H ,m , H216a) 、1137 (1H ,m , H216b) 、1178 (1H ,

m ,H215a) 、1171 (1H ,m , H215b) 、1123 (1H ,m , H2
17) 、0178 (3H ,s , H218) 、0186 (3H ,s , H219) 、1135

(H , m , H220) 、1113 ( 3H , d , J = 615 Hz , H221) 、

1170 (1H , m , H222a) 、1137 (1H , m , H222b) 、2130

(1H ,m , H223a) 、1180 (1H ,m , H223b) 、2140 (1H ,

m ,H225) 、1119 ( 3H , d , J = 710 Hz , H226) 、1120

(3H , d , J = 710 Hz , H227) 、5103 (1H , s , H228a) 、

5101 (1H , s , H228b) 、1112 (3H , d , J = 610 Hz , H2
29) 。13 C2NMR ( CDCl3)δ: 3714 ( t , C21) 、2818 ( t ,

C22) 、7614 ( d ,C23) 、3918 ( t , C24) 、5114 ( d , C25) 、

2417( t , C26) 、3119 ( t , C27) 、3014 ( d , C28) , 5510

(d ,C29) 、3613 (s ,C210) 、2117 (t ,C211) 、4017 (t ,C2
12) 、4310 ( s , C213) 、5710 ( d , C214) 、2417 ( t , C2
15) 、2818 ( t , C216) 、5617 ( d , C217) 、1215 ( q , C2
18) 、1317 ( q , C219) 、3515 ( d , C220) 、1911 ( q , C2
21) 、3514 ( t , C222) 、3117 ( t , C223) 、15617 ( s , C2
24) 、3414 ( d , C225) 、2213 ( q , C226) 、2214 ( q , C2
27) 、10619 (t ,C228) 、1516 ( q ,C229) 。以上理化性

质及波谱数据与文献 [ 21 - 22 ]对照一致 ,故鉴定

化合物 4为 4α2甲基2麦角甾2242烯23β2醇。
化合物 5 :白色固体 ,易溶于氯仿 ,Libermann

反应呈紫红色。EI2MS ( 30 eV) m/ z ( %) : 414

[M ] + ( 25 ) 、400 ( 35) 、382 ( 35 ) 、367 ( 33 ) 、315

(40) 、289 (45) 、271 (35) 、159 (100) 、115 (80) 。1 H2
NMR ( 500 MHz , C6D6 )δ: 5148 ( 1H , br s , H26) 、

3152 ( 1H , m , H23 ) 、1107 ( 3H , s , Me219 ) 、1112

(3H , d , J = 615 Hz , Me221 ) 、1104 ( 3H , d , J =

616 Hz , Me228 ) 、1105 ( 3H , d , J = 616 Hz , Me2

27) 、0179 (3H ,s ,Me218) 、1101 (3H ,t , J = 615 Hz ,

Me229) 。13 C2NMR ( 125 MHz , CDCl3 )δ: 14115、

12118、7118、5712、5616、5017、4311、4218、4013、

3917、3719、3618、3414、3215、3214、3213、3211、

3113、2818、2418、2116、2110、1917、1914、1810、

1519、1213。以上理化性质及波谱数据与文献

[23 ]对照一致 ,故鉴定化合物 5 为 262甲基2麦角
甾252烯23β2醇。
化合物 6 :无色针状结晶 ,易溶于氯仿 ,难溶

于甲醇 ,Libermann 反应呈紫红色。EI2MS m / z

( %) :398 [ M ] + ( 20 ) 、383 ( 22 ) 、365 ( 12 ) 、314

(98) 、299 (60) 、281 (55) 、271 (100) 、229 (60) 、213

(40) 。1 H2NMR ( 500 MHz , CDCl3 )δ: 5138 ( 1H ,

br d ,J = 515 Hz , H26) 、4174 (1H ,s , H228a) 、4168

(1H , s , H228b) 、3154 (1H , m , H23) 、0171 (3H , s ,

Me218) 、0197 ( 3H , d , J = 615 Hz , Me221) 、1104

(3H ,s ,Me219) 、1105 (3H ,d , J = 615 Hz ,Me226) 、

1105(3H ,d , J = 615 Hz ,Me227) 。以上理化性质

及波谱数据与文献 [ 24 ]对照一致 ,故鉴定化合物

6为麦角甾25 ,242二烯23β2醇。
化合物 7 :白色固体 ,易溶于氯仿 ,难溶于甲

醇 ,Libermann反应呈紫红色。1 H2NMR(500 MHz ,

CDCl3)δ:5138 (1H ,br s ,H26) 、3155 (1H ,m ,H23) 、

1103 (3H ,s ,Me219) 、0195 (3H ,d , J = 615 Hz ,Me2
21) 、0183 (3H , d , J = 616 Hz , Me226) 、0186 (3H ,

d ,J = 616 Hz ,Me227) 、0170 (3H ,s ,Me218) 。13 C2
NMR ( 125 MHz , CDCl3 )δ: 1213、1217、1912、

1914、1918、2010、2115、2310、2314、2417、2618、

2817、2913、3211、3213、3413、3617、3717、4012、

4217、4615、5015、5614、5712、7212、12211、14112。

以上理化性质及波谱数据与文献[ 25 - 26 ]对照一

致 ,故鉴定化合物 7为胆甾252烯23β2醇。
化合物 8 :白色针状晶体 ,易溶于氯仿。EI2

MS(30 eV) m/ z ( %) : 345 [ M + H ] + (10) 、283

(39) 、253 ( 65) 、252 ( 40) 、111 ( 45) 、97 ( 73) 、85

(100 ) 、71 ( 97 ) 、57 ( 68 ) 。1 H2NMR ( 500 MHz ,

C5D5N)δ: 4138 ( H , m , H22) 、4115 ( 1H , dd , J =

1110 , 510 Hz , H21 ) 、3180 ( 1H , dd , J = 1110 ,

510 Hz , H23 ) 、3152 ( 1H , t , J = 615 Hz , H21′) 、

0185 ( H ,t , J = 710 Hz ,Me2H) 。以上理化性质及

波谱数据与文献 [ 26 ]对照一致 ,故鉴定化合物 8

为鲨肝醇。

化合物 9 :无色针状结晶 ,紫外光源254 nm下

有暗斑 , mp 115～116 ℃。1 H2NMR (500 MHz ,

DMSO)δ: 9190 ( 1H , s , CHO) 、7184 ( 2H , d , J =
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815 Hz ,2 ,62H) 、7100 (2H ,d ,J = 814 Hz ,3 ,52H) 。

以上理化性质及波谱数据与文献[ 27 ]对照基本一

致 ,故鉴定化合物 9为对羟基苯甲醛。

化合物 10 :白色无定形固体 ,易溶于氯仿2甲
醇混合液 ,微溶于甲醇 ,不溶于氯仿。紫外光源

254 nm下有暗斑 , mp 316～ 317 ℃。1 H2NMR

(500 MHz , DMSO)δ: 11101 ( 1H , br s , 32N H) 、

10160 (1H ,br ,12N H) 、7126 (1H ,d , J = 715 Hz ,62
H) 、1173 ( 3H , s , CH3 ) 。EI2MS m/ z ( %) : 126

[M ] + (55) 、112 (40) 、83 (40) 、55 (65) 、43 (100) 。

以上理化性质及波谱数据与文献 [ 28 ]对照一致 ,

故鉴定化合物 10为尿嘧啶。

化合物 11 :无色针状结晶 ,易溶于氯仿2甲醇
混合液 ,微溶于甲醇 ,不溶于氯仿 ,紫外光源

254 nm下有暗斑 , mp 187～ 189 ℃。1 H2NMR

(500 MHz , DMSO)δ: 11125 ( 1H , br s , 32N H) 、

7160 (1H ,d ,J = 615 Hz ,62H) 、1170 (3H ,s ,CH3) 、

6110 (1H ,t , J = 615 Hz ,5′2OH) 、5120 (1H ,d , J =

410 Hz ,3′2OH) 、4199 (1H , t , J = 510 Hz , H21′) 、

4121 ( 1H , br s , H24′) 、3154 ( 2H , m , H25′) 、2105

(2H , m , H22′) 。EI2MS m/ z ( %) : 242 [ M ] +

(11) 、206 (14) 、150 (40) 、126 ( 25) 、117 ( 33) 、99

(30) 、69 (100) 、43 (97) 。以上理化性质及波谱数

据与文献[ 28 ]对照一致 ,故鉴定化合物 11为胸腺

嘧啶脱氧核苷。

2　结果与讨论
作者首次用 2D2NMR对化合物 1进行了全归

属 ,并进一步论证了其结构。HMBC谱图上的相关

信号 (见图 2)能完整地构建出化合物 1的结构。通

过与文献对照波谱数据和[α]20
D 值可确定其立体构

型 :因为 1 的 [α]20
D 值为 + 78°(文献 [ 18 ] : [α]20

D +

74°) ,若是 R 构型 ,则应出现在 - 118°左右[19 ] ,故

确定其 C21位为 S 构型。化合物 2和 3的立体构

型通过同样的对照原则也得到确认。

化合物 4 A、B 环部分的结构通过 HMBC相

关谱得到进一步的证实。这是首次对该化合物的

碳谱进行报道 ,并通过 2D2NMR对其碳氢进行了

全归属。氢谱上 ,H23 (δ3100 ,ddd)的 J 值分别为

1110、1010、510 Hz ,说明 H23 和 H24 同处于直立

键 ,从而推测甲基处于 C24的α位上。NOESY谱

图上的 192Me/ H24、H23/ H25、H23/ 292Me 等关键

相关信号 (见图 2)能进一步论证甲基处于 4α位 ,

并能确定 A/ B环之间为反式连接。

Figure 2　key HMBC correlations of 1 and 4 ,and key NOE correlations of 4

　　对化合物 1～5的细胞毒活性筛选结果显示 :

在 10μg·mL - 1质量浓度下 ,除了 1对 PC23M IE8

人前列腺癌细胞的抑制率达 83111 %(见表 1)外 ,

化合物 2～5 对 6 种肿瘤细胞的抑制率都低于

50 % ,活性较弱。对活性较强的化合物 1 进行复

筛 ,结果显示 ,其对 PC23M IE8人前列腺癌细胞的

IC50为 2154μg·mL - 1。化合物 1、2、3 之间的活

性差异表明 ,对于异丙基型西松烯二萜类成分 ,C2
4位上的羟基取代是细胞毒的活性中心之一。

Table 1　The inhibition ratio and IC50 values of compound 1 against six tumor cell lines

Tumor cells　
Inhibition ratio/ %

1μg·mL - 1 10μg·mL - 1 100μg·mL - 1
IC50/ (μg·mL - 1)

HL260 0190 28137 77143 > 10

PC23MIE8 5125 83111 92115 2154

B GC2823 - 8176 25112 95159 > 10

MDA2MB2435 - 2126 1190 7100 > 10

Bel27402 2199 32159 1160 > 10

Hela - 15170 22151 97108 > 10
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